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このレッスンで使用されるトレーニングファイルは、以

下の場所に保存されています 

C:\Users\Public\Documents\Wiley\KnowItAll\Samples フ

ォルダー内です 

• Acetic anhydride.dx 

• Multi-Technique Sadtler Demo Database - 
Wiley [DEMO].sdbx 

KnowItAll 使用アプリケーション 

• SearchIt™  

• MineIt™  

検索   

基本的なスペクトル検索の方法 

 
目的 
 

これらの演習では、KnowItAllを使用してスペクトル検索を実行する方法を示します。  

 

目標 

 

これらのエクササイズを通じて、以下の内容を学ぶことができます： 

➢ 検索するデータベースの選択方法 

➢ さまざまなスペクトル検索の設定と実行方法 

 

背景 

 

参照データベースに対するスペクトル検索は、未知の化合物の解析や化合物の検証に頻繁に利用

されます。KnowItAll SearchItアプリケーションは、この目的をサポートするためのツールです。 
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KnowItAll の IR および Raman スペクトル検索アルゴリズム 

KnowItAll が使用するアルゴリズムについての背景知識は役立つでしょう。IR および Raman スペクトルの比較において、KnowItAll は以下のアルゴリズムを使用

しています： 

 

相関 

これは KnowItAll の検索でデフォルトのアルゴリズムとして採用されており、業界標準の相関アルゴリズムに準拠しています。相関アルゴリズムは、ユークリッ

ド距離アルゴリズムと似ていますが、比較の前に各スペクトルが平均中心化されます。その後、ドット積の正規化が行われます。この手法は、ノイズのあるスペ

クトルやベースラインの問題を持つスペクトルに対して、特にベースラインオフセットが負のスパイクや化学的ノイズによる場合に、検索結果を改善することが

できます。ただし、ユークリッド距離アルゴリズムよりもわずかに時間がかかります。検索速度が遅くなるのは、データベース内の各スペクトルが比較前に平均

中心化および正規化されるためです。相関アルゴリズムによって得られる検索結果は、未知の化合物がデータベースに存在しなくても、未知の化合物とスペクト

ル的に類似しています。相関アルゴリズムは、ピークの面積に大きく影響を受けます。広がった特徴は鋭い特徴よりも強く重み付けされます。このアルゴリズム

は、ピークのシフトや相対的なバンドの強度の非線形性に対して最も寛容です。 

相関（クラシック） 

KnowItAll 2020 以前のすべてのバージョンに存在した相関アルゴリズムは、ユークリッド距離アルゴリズムに類似していましたが、業界標準の相関アルゴリズム

には準拠していませんでした。KnowItAll 2020 からは、相関アルゴリズムは業界標準に準拠し、KnowItAll での検索のデフォルトアルゴリズムとなっています。

過去の検索結果を再現したいお客様のために、以前の相関アルゴリズムは「クラシックな相関」として提供されています。 

ユークリッド距離：  

ユークリッド距離アルゴリズムは、2 つのスペクトル間の点ごとの差を測定します。ユークリッド距離アルゴリズムによって得られる結果は、未知の化合物がデ

ータベースに存在しない場合でも、スペクトル的に類似しています。ただし、このアルゴリズムは、未知のスペクトルが傾斜したベースラインやオフセットを持

つ場合には、検索結果が劣化する可能性があります。ユークリッド距離アルゴリズムは、ピークの面積に大きく影響されます。広がった特徴は鋭い特徴よりも強

く重み付けされます。また、このアルゴリズムは、ピークのシフトや相対的なバンドの強度の非線形性に対して最も寛容です。 

一次導関数ユークリッド距離  

このアルゴリズムは、未知のスペクトルにおけるベースラインの傾斜やオフセットの影響を軽減するために使用されます。ユークリッド距離アルゴリズムと比べ

て、一次導関数ユークリッド距離はやや検索速度が遅くなりますが、特に未知のスペクトルが 2 つ以上の化合物の混合物である場合、より良い検索結果が得ら

れることがあります。一次導関数ユークリッド距離アルゴリズムは、傾斜の変化によって重要な影響を受けます。鋭い特徴は広がった特徴よりも強く重み付けさ

れます。また、このアルゴリズムはピークのシフトに非常に敏感です。わずかなシフトでも、アルゴリズムが類似した結果を見逃す可能性があります。 

二次導関数ユークリッド距離：二次導関数ユークリッド距離アルゴリズムを使用して、参照スペクトルとクエリスペクトルの二次導関数を比較します。 

最適化された補正：スペクトル検索のための画期的な技術 

スペクトル検索は、研究者が材料を分類または同定するために最も重要なツールの一つですが、依然としてエラーや不完全さに悩まされています。スペクトル検

索では、サンプルスペクトルを参照スペクトルのデータベースと比較します。適な一致をデータベース内で見つけるために、スペクトルは最適化された補正が行

われます。これにより、計測器やアクセサリ、環境条件などの要因によって生じるスペクトル間の差異を補正することができます。 
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ASTM のスペクトル検索 1 に関するガイドによれば、同じ化合物の比較される 2 つのスペクトルがさまざまな理由で異なる場合、適切な一致スコアを得るため

には、さまざまなアルゴリズムや手動での調整方法が存在すると述べられています。これらの方法は特定のケースでは機能するかもしれませんが、X 軸のシフト

など微妙な不一致は手動では非常に難しく、特定のスペクトルの誤りに対して柔軟に対応することはできません。一般的に使用される数学的なアルゴリズムは、

欠陥のあるスペクトルにおけるこの種のエラーを補正することができません。  

 

分光学の経験が浅い人々は、専門の分光学者が行うような手動の補正は行いにくいものです。彼らは自分のサンプルスペクトルに必要な補正をどのように行えば

最適な検索結果が得られるのかを知ることができません。この懸念に対処するため、Wiley は特許取得済みの画期的な技術である最適化された補正（Optimized 

Corrections）を導入しました。この技術は、クエリと各個別の参照スペクトルの間で最適な一致を見つけるために、複数の補正を計算上行います。この補正は、

クエリと参照スペクトルの両方に対して行われます。このトレーニングガイドでは、最適化された補正技術が、単独の剛性な検索アルゴリズムや手動の方法に比

べて、クエリと参照スペクトルの間でより優れた一致を実現することを実証します。また、スペクトルを検索に最適化するために、従来の手法と比べてどのよう

に効果的な結果をもたらすかも示します。 

 

最適化された補正では、選択した範囲内での検索時にフルスペクトルを考慮します。 

 
1 E2310-04 - 中赤外分光法で記録されたデータを用いたスペクトル検索におけるカーブマッチングアルゴリズムの使用ガイド（2009 年版）。ASTM インターナ

ショナルウェブサイト。http://www.astm.org/Standards/E2310.htm（2015年 3月 4日アクセス）。 
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新しい検索を作成し、参照データベースを選択 

 

 アクション 結果 

1  以下の手順を実行してください： 

• もし SearchIt アプリケーションが

開いていない場合は、データツー

ルボックスに移動し、そのアイコ

ンをクリックします。 

 

もし SearchIt アプリケーションが既

に開いている場合は、現在の検索を終

了するために、右上の閉じるボタンを

クリックします。 

SearchIt アプリケーションが表示され、前回使用したデータベースが「Selected for Searching（検索対象とし

て選択された）」ウィンドウに表示されます： 

 

2  Search Databases の下にある

「User-Select」をクリックします。 

このオプションでは、検索に使用するデータベースを選択することができます。また、ユーザーが作成したデータ

ベースも検索に含めることができます。 

3  もし「Selected for Searching（検索

対象として選択された）」ペインに既

にデータベースの一覧が表示されてい

る場合は、「すべて削除」をクリック

してリストをクリアします。 

ユーザーカテゴリーは以下のように表示されています： 
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4  「Available for Searching（検索可

能）」ウィンドウの左側には、ツリー

構造があり、各ブランチを展開するこ

とで特定のデータベースカテゴリー

（Reference（参照）、User（ユーザ

ー）、Hit List（ヒットリスト））が

表示されます。ネットワーク、ローカ

ル、またはすべてのデータベースが表

示されるように指定することもできま

す。利用可能なデータベースはウィン

ドウの右側に表示されます。  

 

Reference（参照）カテゴリーは以下のように表示されています。各データベースには、データベースの名前、レ

コード数、場所、およびバージョンが表示されます。 

 

注記：オンラインで利用可能なデータベースにアクセスできるかどうかによって、表示が異なる場合があります。 

右上の「詳細（Advanced）」をクリックして、「詳細オプション」ダイアログボックスを開きます。ここで、オ

ンラインデータベースへのアクセス方法やローカルデータベースの場所を追加・削除することができます。設定を

変更した後は、表示を更新するために「更新（Refresh）」をクリックしてください。 

5  左下の「閲覧で選択」ボタンをクリッ

クします。  

「データベースまたはヒットリストの閲覧」ダイアログボックスが開きます。  

 

6  「C:\Users\Public\Public 

Documents\Wiley\KnowItAll\Samples」

に移動してください。 

「Multi-Technique Sadtler Demo 

Database - Wiley (DEMO).sdbx」を

開いてください。 

データベースが「検索対象として選択された」リストに表示されます。  
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7  必要に応じて、「全てのヒット」のチ

ェックボックスを外し、「ヒットリス

トのサイズ制限」を 50に設定してく

ださい。 

 

注記：2つ以上のデータベースを使用

してスペクトル検索やピーク検索を行

う際には、ヒット数を制限する方が良

いです。「全てのヒット」にチェック

を入れたり、大きな値を使用すると、

検索速度が著しく低下する可能性があ

ります。 

ヒットリストのサイズ制限は 50に設定されています： 
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スペクトルファイルを開きます 

 

 アクション 結果 

1  検索カテゴリーの下にある「スペクト

ル」ボタンをクリックします。 

「C:\Users\Public\Public 

Documents\Wiley\KnowItAll\Samples\IR」

に移動します。  

「Acetic anhydride.jdx」を選択しま

す。  

「Open」をクリックします。 

注記：「ファイルの種類」フィルターを

使用して、表示を特定のファイルタイプ

（JCAMP (*.dx, *.jdx)など）に制限する

か、すべてのファイル (*.*) を表示するか

を選択することもできます。  

すると、[開く]ダイアログボックスが表示されます。スペクトルは IRスペクトルとして認識され、スペクトルタ

ブのスペクトルペインに表示されます：  

 

注記：希望があれば、下部のチェックボックスを使ってクエリースペクトルにベースライン補正を適用すること

ができます。ただし、KnowItAllは自動的にベースラインを補正しますので、その必要はありません。 
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検索を行う前に微調整 

 アクション 結果 

1   「手動でマスク範囲を編集」をクリッ

クしてください。 

 

注記：「スペクトルの含有/除外マス

ク」ウィンドウを閉じた後に、スペク

トルペインの除外範囲バーと含有範囲

バーをクリックしてドラッグすること

もできます。 

「スペクトルの含有/除外マスク」ウィンドウが開きます： 

 

2  「スペクトルの除外マスク」のリスト

の下にある「全範囲を使用する」のチ

ェックボックスを外してください。い

くつか選択してその効果を確認するこ

ともできます。 

注記：これらのマスクの使用方法は、

後のレッスンで詳しく説明されます： 

予め定義されている除外マスクのリストが利用できるようになります： 
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 アクション 結果 

3  「スペクトルの除外マスク」のリストの

下にある「全範囲を使用する」のチェッ

クボックスを再度選択してください。 

選択したスペクトルの除外マスクはスペクトルから取り除かれます： 

 

4  「OK」をクリックして「スペクトルの含

有/除外マスク」ウィンドウを閉じてくだ

さい。 

「スペクトルの含有/除外マスク」ウィンドウが閉じられます。 

5  スペクトルペインの右下にある「スペク

トルの編集」をクリックしてください。  

すると、スペクトルは「ProcessIt」アプリケーションに表示され、検索に関する問題を修正したり、修正され

たスペクトルを「SearchIt」のスペクトルペインに保存することができます。 
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 アクション 結果 

6  「キャンセル」をクリックします。 すると、スペクトルは「SearchIt」アプリケーションに戻ります。なお、「ProcessIt」で行った変更は保存さ

れません。  

7  「検索」をクリックします。その後、

「MineIt」で「スタックスペクトラビュ

ー」を選択します： 

 

すると、検索結果が「MineIt」アプリケーションに自動的に表示され、HQIでソートされたヒットリストとして

表示されます。未知のスペクトルと選択したデータベースのスペクトルが表示されます。  

 

HQI（Hit Quality Index）は、参照スペクトルとクエリースペクトルの類似度を示す値です。HQI のデフォルトの

スケールは 0から 100です。 
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 アクション 結果 

8  注記：各検索結果には、HQIが表示され

ます。HQIの設定は「ファイル」>「環

境設定」>「ヒットリスト」の項目にあ

ります。ダイアログを閉じるには「キャ

ンセル」をクリックしてください。 

 

「詳細設定」ダイアログが開かれます： 

 

9  ヒント • ヒットリストの各結果には、「受け入れる」、「仮承認」、「拒否」のいずれかのタグを付けることができ

ます。タグは「ヒットリスト」＞「タグ付け」オプションを選択するか、タグ列をダブルクリックすること

で設定できます。タグを付けることで、ヒットリストをタグに基づいてソートすることも可能です。  

• ヒットリストで表示される列を編集するには、左下のデータテーブルを右クリックし、「列の編集...」オプ

ションを選択します。そこで、表示したい列や表示順を選択することができます。 
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 アクション 結果 

10  「編集」メニューから「アクティブスペ

クトルのコピー」を選択し、MS Office

のツール（例：PowerPoint）を開いてく

ださい。画面上で右クリックし、「貼り

付け」を選択します。 

KnowItAll のオブジェクト（スペクトルペインなど）は、MSツールにコピーして埋め込むことができます。 

 

11  PowerPointでオブジェクトをダブルクリ

ックします。 

すると、KnowItAllスペクトル操作ツールバーが表示されます。たとえば、ピークのラベリングをオンにするこ

とができます。 

 



  

108658-2REV20230914© 2024 年ジョン・ワイリー・アンド・サンズ社による著作権。全著作権保有。  

KnowItAllトレーニング   IRと Ramanの検索- 14 

 アクション 結果 

12  KnowItAll では、画面上部の「ファイ

ル」メニューの下にある「戻る」ボタン

をクリックします。 

 

そうすると、メインの SearchIt ウィンドウにサマリータブが追加された SearchIt アプリケーションに戻りま

す：  

 

13  そこから、「KnowItAllNextアプリケー

ション」ボタンをクリックします。 

 

これにより、再度 MineIt に戻り、ヒットリストが表示されます。  
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このレッスンで使用されるトレーニングファイルは、以

下の場所に保存されています 

KnowItAll 使用アプリケーション 

• SearchIt™ 
 

検索   
検索プロファイルの作成方法と、MineIt プロファイルを使用して検索結果を表示する方法 

 
目的 
 

この演習では、検索プロファイルの使用方法と、MineItプロファイルを使用して検索結果を表示する方法を説明します。 

 

目標 

 

この演習では、以下の内容を学ぶことができます: 

➢ 検索プロファイルの適用方法 

➢ 検索プロファイルの作成方法 

 

背景 

 

検索プロファイルは、データベースやヒットリストのサイズ制限など、検索パラメータの事前定

義された組み合わせです。これらは後で再利用するために保存することができます。検索プロフ

ァイルを使用することで、同じ種類の検索を繰り返す場合に、検索作業が容易になります。  

MineItプロファイルは、MineItで定義されるヒットリストの情報表示の設定です。このプロファイ

ルは、検索に関連付けて使用することができます。 

 

事前に定義された検索プロファイルを適用 

 アクション 結果 
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 アクション 結果 

1  以下の手順を実行してください： 

• もし SearchIt アプリケーションが

開いていない場合は、データツール

ボックスに移動し、そのアイコンを

クリックします。 

 

• もし SearchIt アプリケーションが

既に開いている場合は、現在の検索

を終了するために「SearchIt Close

（SearchIt の終了）」ボタン をク

リックしてください。 

SearchIt アプリケーションの「ユーザー選択」タブが表示され、最後に使用したデータベースが「Selected for 

Searching（検索対象として選択された）」リストに表示されます：   

 

2  もし既に検索のためにデータベースが

選択されている場合は、「すべて削

除」をクリックして選択をクリアしま

す。または、個々のエントリをダブル

クリックしてリストから削除すること

もできます。  

「Selected for Searching（検索対象として選択された）」のデータベースセクションがクリアされます： 

 

3  必要な場合は、「表示」＞「プロファ

イルツールバー」を選択して、検索プ

ロファイルツールバーを表示します。 
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 アクション 結果 

4  検索プロファイルのドロップダウンメ

ニューから「IR_ポリマー」プロファイ

ルを選択します。 

ポリマーデータベースが「Selected for Searching（検索対象として選択された）」リストに表示されます：   
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新しい検索プロファイルを作成 

 アクション 結果 

1  「SearchIt Close（SearchIt の終

了）」ボタン をクリックし、現在の

検索を終了します。その後、「すべて

削除」をクリックして、「Selected 

for Searching（検索対象として選択さ

れた）」リストの内容をクリアしま

す。 

「ユーザー選択」タブが表示されます。現在の「Selected for Searching（検索対象として選択された）」リス

トは空です： 

 

2  プロファイルツールバーの「新しいプ

ロファイルを追加」ボタン をクリッ

クします。 

「新しいプロファイル」ダイアログボックスが表示されます。 

 

3  新しいプロファイルの名前

[IR_Polymers_2]を入力します。  

 

OK をクリックします。  

「検索プロファイル」テキストボックスに新しいプロファイル名が表示されます。 

 

4  「Limit to spectral technique（スペ

クトル技術に制限）」のドロップダウ

ンリストで「IR」を選択します。 

「検索可能」リストには、IRスペクトルを持つデータベースのみが表示されます。なお、「Multi-Technique 

Sadtler Demo Database – Wiley (マルチテクニック サドラー デモ データベース - ワイリー)」は IRスペクトル

を含んでいるため、リストに含まれています。 
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 アクション 結果 

5  「検索可能」リストから、IR - Sadtler 

Polymers, Hummel - Wiley（IR - サド

ラー ポリマーズ、ハンメル - ワイリ

ー）（DBコード HUX）をクリックし

て選択します。「Add」をクリックし

ます。 

HUXデータベースが「Selected for Searching（検索対象として選択された）」リストに追加されます： 

  

6  「検索可能」リストで、「IR –– 
Sadtler Polymers & Monomers 

(Basic) 1 –– Wiley（IR - サドラー ポリ

マー＆モノマー（ベーシック）1 - ワイ

リー）」（DBコード BPX）をダブル

クリックします。 

BPXデータベースが「Selected for Searching（検索対象として選択された）」リストに追加されます： 

 

 

 
 
 
 
 
 
 

 アクション 結果 
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 アクション 結果 

7  続けて、BMX、CRX、DAX、FRX、NEXのデータベースを追加し

ます。 

選択したデータベースが「Selected for Searching（検索対象として選択された）」

ウィンドウに追加されます： 

 

8  「ユーザー選択」タブで、ヒットリストのサイズ制限を 10に変更

します。   

9  プロファイルツールバーの「現在のプロファイルを保存」

ボタン をクリックします。メッセージボックスが表示さ

れ、現在のプロファイルを上書き保存するかどうかを尋ね

られます。新しいプロファイルを保存するには、「はい」

をクリックします。 
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 アクション 結果 

10  「X」をクリックして現在の検索を終了し、新しく作成した「IR_

ポリマー_2」検索プロファイルを選択します。  

このプロファイルに関連するデータベースと検索設定が表示されます： 
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「MineIt」プロファイルを使用して、ヒットリストの表示方法を指定 

KnowItAll 2024の新機能として、SearchItで検索ヒットリストの表示方法を簡単に指定することができるようになりました。ハイライトされた

ドロップリストを展開するだけで設定できます： 
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このレッスンで使用されるトレーニングファイルは、以

下の場所に保存されています 

C:\Users\Public\Documents\Wiley\KnowItAll\Samples\IR 

フォルダに移動します。 

• Ethyl acrylate.dx 

KnowItAll 使用アプリケーション 

• SearchIt™ 

• MineIt™ 
 

検索   

ピークを使用したスペクトルのデータベースの検索方法 

 
目的 
 

この演習では、ピーク検索の方法を実際に行ってみます。 

 

目標 

 

この演習では、以下の内容を学ぶことができます: 

➢ ピーク検索の設定方法  

 

背景 

 

SearchItアプリケーションでは、ピーク情報を使用してスペクトルデータやクロマトグラフィー

データを検索することができます。これにより、データベースのピークテーブルと手動で入力し

たりスペクトルから抽出したピークテーブルを比較することができます。 
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ピーク検索の設定と実行 

 

 アクション 結果 

1  以下の手順を実行してください： 

• もし SearchIt アプリケーションが開

いていない場合は、データツールボッ

クスに移動し、そのアイコンをクリッ

クします。 

 

もし SearchItアプリケーションが既に開

いている場合は、現在の検索を終了する

ために「SearchIt Close（SearchIt の終

了）」ボタンをクリックしてください。 

SearchIt アプリケーションの「ユーザー選択」タブが表示され、最後に使用したデータベースが「Selected 

for Searching（検索対象として選択された）」リストに表示されます： 
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 アクション 結果 

2  もし既に検索対象としてデータベースが

選択されている場合は、「すべて削除」

をクリックして選択をクリアします。次

に、「スペクトル技術に制限」を「IR」

に設定し、「すべて追加」をクリックし

ます。  

Wiley IRデータベースライブラリが「Selected for Searching（検索対象として選択された）」ウィンドウに追

加されます： 

 

3  「検索カテゴリー」の下にある「ピー

ク」をクリックします。表示されるポッ

プアップダイアログで「IR」を選択しま

す。  

「スペクトル技術の選択」ダイアログが表示されるので、IR のオプションを選択します： 
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 アクション 結果 

4  OK をクリックします。 「ピーク FTIR 検索」ダイアログが表示されます： 

 

5  「スペクトルまたは構造を開く」をクリ

ックします。 

 

「C:\Users\Public\Public 

Documents\Wiley\KnowItAll\Samples\IR」

に移動します。 

「Ethyl acetate.jdx」を開きます。 

選択したスペクトルが表示されます： 
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 アクション 結果 

6  「ピック」をクリックします。 現在の設定に基づいてピークテーブルが作成されます； 

 

 

7  ヒント ピークテーブルからピークを削除するには、該当するピークを選択して削除ボタンをクリックするか、ピークバ

ーでダブルクリックします。同様に、テーブルの下部にある対応するボタンを使用してピークを追加したり編集

したりすることもできます。  
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 アクション 結果 

8  「Search」をクリックします。MineIt

で、「スペクトルのオーバーレイ表

示」をクリックします。 

 

検索結果は自動的に MineIt アプリケーションに表示されます:  

 

各エントリに対して、スペクトルペインは検索に使用されたピークと一緒にヒットリストのスペクトルを表示し

ます。 
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このレッスンで使用されるトレーニングファイルは、以

下の場所に保存されています 

C:\Users\Public\Documents\Wiley\KnowItAll\Samples\IR 

フォルダに移動します。 

• Acetonitrile.jdx  

KnowItAll 使用アプリケーション 

• SearchIt™  

• MineIt™ 
 

  

検索   

スペクトルデータベースを特定の範囲で検索する方法 

 
目的 
 

この演習では、KnowItAll 情報システムの SearchIt アプリケーションを使用して、スペクトルデータベースを特定のスペクトル範囲で検索する方法を説明します。  

 

目標 

 

この演習では、以下の内容を学ぶことができます: 

➢ スペクトル検索の設定時に含有範囲バーを使用する方法 

➢ スペクトル検索の設定時に検索マスクダイアログボックスを使用する方法  

 

背景 

 

限られた範囲でのスペクトル検索は、計算に必要なデータ点が少なくて済むため、わずかに高速

です。また、限られた範囲を使用することで、スペクトル検索を IRのフィンガープリント領域な

どの特徴豊かな領域に絞り込むことができます。具体的には、IRの 1500波数以下のフィンガープ

リント領域などが該当します。さらに、不純物のピークが存在する領域を無視することで、スペ

クトル減算の代わりに使用することもできます。 
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スペクトル検索の設定 

 アクション 結果 

1  以下の手順を実行してください： 

• もし SearchIt アプリケーションが

開いていない場合は、データツール

ボックスに移動し、そのアイコンを

クリックします。 

 

• もし SearchIt アプリケーションが

既に開いている場合は、現在の検索

を終了するために「SearchIt Close

（SearchIt の終了）」ボタン をク

リックしてください。 

SearchIt アプリケーションの「ユーザー選択」タブが表示され最後に使用したデータベースが「Selected for 

Searching（検索対象として選択された）」リストに表示されます： 

 

2  もし既に検索のためにデータベースが

選択されている場合は、「すべて削

除」をクリックして選択をクリアしま

す。  

「Selected for Searching（検索対象として選択された）」ウィンドウがクリアされます： 
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 アクション 結果 

3  「検索可能」ダイアログボックスで、

「スペクトル技術を制限」の項目で IR

を選択し、その下の「すべて追加」を

クリックします。 

すると、ワイリーIRデータベースコレクションが「Selected for Searching（検索対象として選択された）」リ

ストに表示されます： 

 

4  「検索カテゴリー」の下にある「スペ

クトル」をクリックします。 

すると、[開く]ダイアログボックスが表示されます。 
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 アクション 結果 

5  「C:\Users\Public\Public 

Documents\Wiley\KnowItAll\Samples\I

R」に移動します。

「Acetonitrile.jdx」を開きます。 

注記：「ファイルの種類」フィルター

を使用して、JCAMPファイル（また

はすべてのファイル）を表示すること

ができます。 

スペクトルが表示されます。 

 

6  「含有範囲バー」内でクリックし、ド

ラッグしてから指を離すと、含有領域

が定義されます。 

含有領域は含有範囲バー内で緑色に表示され、検索に含まれるスペクトル領域は白い背景となります。検索に含

まれないスペクトル領域は灰色の背景となります。  

 

含有範囲機能を使用すると、スペクトル検索に含める範囲を 1つ以上設定することができます。この機能は、主

に個々の検索ごとに活用されます。ただし、この方法で設定した範囲は変更されるまで記憶されますが、永久的

に保存されるわけではありません。 
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 アクション 結果 

7  第二の含有領域を定義するには、クリ

ックしてドラッグします。 

 

注記：領域を水平方向に移動するに

は、含有範囲バーの領域内をクリック

してドラッグし、新しい位置に移動し

ます。 

スペクトル上で第二の領域が選択されます： 

 

8  ヒント: 領域のサイズを変更するには、カーソルを含有範囲バー内で移動し、端点の上にカーソルを合わせた後、ドラッ

グして指を離します。このとき、カーソルは十字で二重の矢印に変わります。 

 

 

単一の領域を削除するには、含有範囲バーの領域内をクリックしてドラッグし、スペクトルペインから離れた側

にドラッグするか、領域内で右クリックして表示されるメッセージボックスで「はい」を選択します。  

 

すべての領域を削除するには、含有範囲バーの右端にあるゴミ箱のアイコンをクリックしてください。  
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検索マスクダイアログボックスを使用します。 

 アクション 結果 

1  含有範囲バーの右側にあるゴミ箱アイコンをクリックして、

以前の検索範囲をクリアします。  

 

「手動でマスク範囲を編集」をクリックします。 「全範囲を

使用する」のチェックを外し、「スペクトルの含有マスク」

の下にある「追加」をクリックします。 

 

注記：含有範囲バーで定義された含有領域は、スペクトルの

含有マスクのリストに表示されます。ただし、「全範囲を使

用する」がチェックされている場合、これらの領域は使用さ

れません。 

「スペクトルの含有/除外マスク」ウィンドウが開きます：  

 

2  残りの含有領域で高い範囲の値を選択し、「1750」と入力す

るためにクリックします。 

「1750」が高い範囲の値として追加されます： 
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 アクション 結果 

3  次に、残りの含有領域で低い範囲の値

を選択し、「500」と入力します。 

「500」が低い範囲の値として追加されます： 

 

4  新しい Include領域を作成するために、

「追加」をクリックします。新しい高

い範囲のテキストボックスに「3300」

と入力し、「低い範囲」の列をクリッ

クして「2700」と入力します。 

これにより、スペクトルの含有マスクに範囲が追加されます： 

 

 アクション 結果 
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 アクション 結果 

5  OK をクリックします。  ダイアログボックスが閉じられ、再定義された含有領域が反映された検索スペクトルが表示されます。 

 

6  「Search」をクリックします。 検索が実行され、結果は MineIt アプリケーション内で自動的にヒットリストとして表示されます。 

  

結果テーブルの情報アイコン をクリックすると、行われた最適化補正が表示されます。 
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 アクション 結果 

7  最適化補正ウィンドウを閉じ、

KnowItAllBack ボタンを使用して

SearchIt アプリケーションに戻りま

す。  

 

スペクトル FTIR タブの「詳細設定」

をクリックします。 

「詳細設定」ダイアログボックスが開きます： 

 

「詳細設定」ダイアログでは、適用される最適化補正の設定を制御することができます。 
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このレッスンで使用されるトレーニングファイルは、以

下の場所に保存されています 

C:\Users\Public\Documents\Wiley\KnowItAll\Samples\IR 

フォルダに移動します。 

• Acetonitrile.jdx  

KnowItAll 使用アプリケーション 

• SearchIt™  

• MineIt™ 
 

検索   

スペクトルデータベースを検索する際に、特定の領域を除外するためにマスクを使用する方法 

 
目的 
 

この演習では、スペクトル検索において特定の領域を除外するためのマスクを作成する方法を説明します。  

 

目標 

 

この演習では、以下の内容を学ぶことができます: 

➢ スペクトル検索の設定時に、除外マスクを作成して使用する方法  

 

背景 

 

除外マスクは、スペクトル検索時に特定の領域を無視するために使用されます。溶媒や不純物な

どの様々な化合物に対して、除外マスクを定義することができます。このマスクを使用すること

で、検索中に該当領域を考慮しないようにすることができます。 

除外マスクは保存され、再利用することができます。一方、含有領域（Include Regions）は一時

的なものであり、一度の検索にのみ適用されます。 

 



  

108658-2REV20230914© 2024 年ジョン・ワイリー・アンド・サンズ社による著作権。全著作権保有。  

KnowItAllトレーニング   IRと Ramanの検索- 39 

スペクトル検索の設定 

 アクション 結果 

1  以下の手順を実行してください： 

• もし SearchIt アプリケーションが開

いていない場合は、データツールボ

ックスに移動し、そのアイコンをク

リックします。 

 

• もし SearchIt アプリケーションが既

に開いている場合は、現在の検索を

終了するために「SearchIt Close

（SearchIt の終了）」ボタン をク

リックしてください。 

SearchIt アプリケーションの「ユーザー選択」タブが表示され最後に使用したデータベースが「Selected for 

Searching（検索対象として選択された）」リストに表示されます： 

 

2  もし既に検索のためにデータベースが選

択されている場合は、「すべて削除」を

クリックして選択をクリアします。  

「Selected for Searching（検索対象として選択された）」ウィンドウがクリアされます： 
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 アクション 結果 

3  スペクトル技術制御に制限を使用して

「IR」を選択し、それに続いて「すべて

追加」をクリックします。 

すると、ワイリーIRデータベースコレクションが「Selected for Searching（検索対象として選択された）」リ

ストに表示されます： 

 

注記：多くのデータベースは IRスペクトルのみを含んでいますが、一部のデータベース（例: Multi-Technique 

Sadtler Demo Database - Wiley（マルチテクニック サドラー デモ データベース - ワイリー））には他の種類のス

ペクトルや化合物構造も含まれています。 

4  「検索カテゴリー」の下にある「スペク

トル」をクリックします。 

すると、[開く]ダイアログボックスが表示されます。 

5  「C:\Users\Public\Public 

Documents\Wiley\KnowItAll\Samples\IR」

に移動します。「Acetonitrile.jdx」を開

きます。 

注記：「ファイルの種類」フィルターを

使用して、JCAMPファイル（またはすべ

てのファイル）を表示することができま

す。 

IRスペクトルは「IR スペクトル」タブに表示されます： 

 



  

108658-2REV20230914© 2024 年ジョン・ワイリー・アンド・サンズ社による著作権。全著作権保有。  

KnowItAllトレーニング   IRと Ramanの検索- 41 

検索マスクダイアログボックスを使用します。 

 アクション 結果 

1  「手動でマスク範囲を編集」をクリッ

クしてください。 

「スペクトルの含有/除外マスク」ウィンドウが開きます：  

 

2  「スペクトルの除外マスク」のリスト

の下にある「全範囲を使用する」のチ

ェックを外し、Nujol mull 除外マスク

を選択します。 

除外された領域は、除外範囲バーで明るい赤色でハイライト表示され、スペクトル上ではグレーで表示されま

す。二酸化炭素除外マスクには 2つの領域が含まれています： 
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 アクション 結果 

3  スペクトルの含有/除外マスクのダイア

ログボックスで、「編集（Edit）」を

クリックしてください。 

「除外マスク設定」のダイアログボックスが表示されます： 

 

4  「追加（Add）」をクリックしてくだ

さい。"Carbon monoxide"と入力し、そ

の後、テキストボックスの外をクリッ

クしてください。 

"利用可能な除外マスク設定"の下にテキストボックスが表示され、そこに"Carbon Monoxide"を入力することがで

きます： 
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 アクション 結果 

5  「利用可能な除外マスク設定」のリストで

「Carbon monoxide（一酸化炭素）」を選択した

状態で、「除外領域」のリストの下にある「追加

（Add）」をクリックするか、または「低い範囲

（Low Range）」の下をクリックしてください。

その後、低い範囲と高い範囲の値（2050と 2240）

を入力してください。 

そうすると、「除外領域」の下に、低い範囲と高い範囲の値を入力するためのテキストボックスが表

示されます： 

 

6  ヒント: または、除外範囲バーを使用して手動で除外範囲を設定することもできます。範囲を選択するために

クリックしてドラッグするだけです。スペクトル内で特定の範囲を検索する方法については、前述の

「スペクトルデータベースを特定の範囲で検索する方法」のセクションをご参照ください。除外範囲

を手動で設定する方法は、含有範囲を手動で設定する方法と同様です。 

7  OK をクリックします。 「除外マスク設定」のダイアログボックスが閉じられ、新しい一酸化炭素のマスクが除外マスクのリ

ストに追加されます。 
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 アクション 結果 

8  新しい一酸化炭素のマスクを選択し、

その後「OK」をクリックして「スペク

トルの含有/除外マスク」のダイアログ

ボックスを閉じます。 

ダイアログボックスが閉じられると、新たに定義された除外範囲を持つ検索スペクトルが表示されます： 

 

9  「Search」をクリックします。 検索結果は、MineIt アプリケーション内で自動的にヒットリストとして表示されます。  
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このレッスンで使用されるトレーニングファイルは、

以下の場所に保存されています 

C:\Users\Public\Documents\Wiley\KnowItAll\Samples\
Mixture Analysis\IR Examples 

• "Unknown Mixture 01011969.jdx"ファイル  

KnowItAll 使用アプリケーション 

• SearchIt™ 

• MineIt™ 

• ProcessIt™ IR 
 

検索   

あるスペクトルからスペクトルの減算を行う方法 

 
目的 
 

これらの演習では、KnowItAll 情報システムのスペクトル減算機能の使用方法を説明します。  

 

目標 

 

この演習では、以下の内容を学ぶことができます: 

➢ KnowItAll 情報システムのスペクトル減算機能の使い方 

 

背景 

 

KnowItAll 情報システムの ProcessItアプリケーションを使用すると、スペクトル同士を点ごとに減

算することができます。この機能は、混合物や複合スペクトルを分析する際に役立ちます。 
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混合物に対するスペクトル検索の設定 

 アクション 結果 

1  SearchIt アプリケーションでは、

「C:\Users\Public\Public 

Documents\Wiley\KnowItAll\Samples\Mixture 

Analysis\IR Examples」に移動し、Unknown 

Mixture 01011969.jdx を開きます。データベース

検索を行います。検索範囲を

「C:\Users\Public\Public 

Documents\Wiley\KnowItAll\Sample」フォルダ内

の Multi-Technique Sadtler Demo Database – 

Wileyに限定するため、「閲覧で開く」ボタンを

使用します。  

SearchIt で FTIRスペクトルが開かれ、検索対象として DEMOXデータベースが選択されます： 

 

2  「Search」をクリックします。 検索結果は MineIt アプリケーションで表示されます。最初の一致はシクロヘキサンです。クエリース

ペクトルと最初の一致スペクトルがスペクトルペインに表示されます。  
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差分スペクトルを作成 

 アクション 結果 

1  MineIt で表示されたヒットリストか

ら、最初のレコードを選択した状態

で、Transfer to（転送先）バーにある

ProcessIt をクリックします。  

「複数のスペクトルのインポート」ダイアログボックスが表示されます。  

 

クエリースペクトルと最初の一致スペクトルが表示されます。  

2  「すべて選択」をクリックし、その

後、「複数のスペクトルのインポー

ト」ダイアログボックスの OK をクリ

ックします。 

MineItで「スタックスペクトラビュ

ー」をクリックします。  

 

混合物スペクトルと最初の一致スペクトル（シクロヘキサン）が ProcessIt IRアプリケーションに転送されま

す：  

 

注記：スペクトルの表示を調整するために、スペクトルツールバーのボタンを使用します。スペクトルの差分を

作成する場合、スタック表示がオフセットやオーバーレイよりも適しています。 

 

 アクション 結果 
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 アクション 結果 

3  「処理」＞「スペクトルの加算/減算」

を選択します。  

 

注記：ツールバーボタン でも操

作できます。ただし、2つ以上のス

ペクトルが開かれていない場合

は、このコマンドは使用できませ

ん。  

「加算/減算」ダイアログボックスが表示されます。アクティブなスペクトルは参照となるスペクトルとして扱わ

れます： 

 

4  混合物スペクトルが「実験スペクト

ル」として、シクロヘキサンが「参照

スペクトル」として設定されているこ

とを確認してください。必要に応じ

て、ドロップダウンリストを使用して

これらの割り当てを変更することもで

きます。プレビューをクリックしま

す。 

差分スペクトルのプレビューが表示されます： 
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 アクション 結果 

5  「加算/減算」ダイアログボックス

で、ファクターを約 0.7に調整してく

ださい。その後、「置換」をクリック

します。 

メッセージボックスが表示され、負の値をゼロに切り捨てるかどうか尋ねられます： 

 

6  「はい」をクリックしてください。  混合物スペクトルは差分スペクトルで置き換えられます：  
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差分スペクトルを使用して検索を繰り返します 

 アクション 結果 

1  Transfer to バーで SearchItをクリッ

クしてください。 

 

 

「複数のスペクトルのインポート」ダイアログボックスが表示されます。 

 

2  DEMOX #12 シクロヘキサンの選択を

解除し、差分スペクトルのみを選択し

て、「OK」をクリックしてください。 

メッセージボックスが表示されます： 

 



  

108658-2REV20230914© 2024 年ジョン・ワイリー・アンド・サンズ社による著作権。全著作権保有。  

KnowItAllトレーニング   IRと Ramanの検索- 51 

 

 アクション 結果 

3  「新しい検索を開始する」をクリ

ックしてください。  

差分スペクトルが SearchIt に読み込まれます； 

 

4  「ユーザー選択」タブをクリック

し、検索には「Multi-Technique 

Sadtler Demo Database - Wiley」

が選択されていることを確認して

ください。 

「Search」をクリックします。 

結果は MineIt アプリケーションに表示されます。最初のヒットはベンゼンで、混合物のもう一つの成分です。 
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このレッスンで使用されるトレーニングファイルは、以

下の場所に保存されています 

C:\Users\Public\Documents\Wiley\KnowItAll\Samples\Str
uctures 

• tryptophan.dsf 

• benzenethiol.dsf  

KnowItAll 使用アプリケーション 

• SearchIt™ 

• MineIt™ 

• ChemWindow®  
 

検索   

構造検索の方法を実行する方法 

 
目的 
 

この演習では、SearchItアプリケーションを使用して構造検索を行う方法を示します。   

 

目標 

 

この演習では、以下の内容を学ぶことができます: 

➢ 正確な一致の構造検索の方法 

➢ 部分構造の検索の方法 

 

背景 

 

SearchItアプリケーションでは、科学者は化学構造に含まれる構造フラグメントを検索条件とし

て使用して、それにマッチする化合物を特定することができます。この機能は、構造フラグメン

トを取得するために便利です。部分構造検索は、化合物の分子構造全体を分析するため、最大の

フラグメントだけでなく、常に行われます。 
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正確な構造一致の検索を設定 

 アクション 結果 

1  以下の手順を実行してください： 

• もし SearchIt アプリケーショ

ンが開いていない場合は、デー

タツールボックスに移動し、そ

のアイコンをクリックします。 

 

• もし SearchIt アプリケーショ

ンが既に開いている場合は、現

在の検索を終了するために

「SearchIt Close（SearchIt の

終了）」ボタン をクリックし

てください。 

SearchIt アプリケーションの「ユーザー選択」タブが表示され最後に使用したデータベースが「Selected for 

Searching（検索対象として選択された）」リストに表示されます： 

 

2  もし既に検索のためにデータベー

スが選択されている場合は、「す

べて削除」をクリックして選択を

クリアします。  

もし既に検索のためにデータベースが選択されている場合は、「すべて削除」をクリックして選択をクリアします: 
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 アクション 結果 

3  「スペクトル技術に制限」を「MS

（GC）」に設定してください。 

これにより、MSスペクトルデータを持つデータベースのみが表示されます： 

 

4  「MS - NIST EPA NIH Mass 

Spectral Library（MS - NIST EPA 

NIH 質量スペクトルライブラリ

ー）」データベースを検索対象に

選択してください。  

選択したデータベースが「Selected for Searching（検索対象として選択された）」ウィンドウに追加されます： 

 

5  「検索カテゴリー」の下にある

「構造」をクリックしてくださ

い。 

「構造の検索」ダイアログが表示されます。 
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 アクション 結果 

6  「Open file...（ファイルを開く）」ボタンをクリ

ックしてください。 

「C:\Users\Public\Public 

Documents\Wiley\KnowItAll\ Samples\Structures」

に移動し、Acetylfentanyl.cdxx を選択してくださ

い。 

注記：または、「ChemWindow」アプリケーシ

ョンを使用して構造を作成するために「描画/編

集」をクリックすることもできます。 

構造が「Structure」タブに表示されます:  
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正確な構造一致の検索を実行 

 アクション 結果 

1  「検索モード」で「正確な一致」を選

択し、次に「検索」をクリックしてく

ださい。 

正確な一致は MineIt アプリケーションに表示されます：  
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部分構造の検索を設定および実行 

 アクション 結果 

1  SearchIt に戻るには、

「KnowItAllBack」ボタンをクリックし

てください。 

 

もし「構造」タブにいない場合は、構

造検索を再開するために…クリックし

てください。 

「構造の検索」ダイアログが表示されます。 

 

2  部分構造の検索を選択し、それから

「検索」をクリックしてください。検

索結果に向かってレコードをクリック

してください。 

 

注記：検索構造と完全に一致するもの

だけでなく、部分構造検索はデータベ

ースの構造の一部としてクエリー構造

を含むレコードを返します。 

部分構造検索では、正確な一致検索よりも多くの結果が得られます。部分構造は青色でハイライト表示され、追

加のフラグメントは黒色で表示されます。  

 

なお、元のヒットリストはまだ利用可能であり、該当するタブ（左下隅）をクリックすることでアクセスできま

す。 
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類似検索を設定して実行 

 アクション 結果 

1  SearchIt に戻るには、

「KnowItAllBack」ボタンをクリックし

てください。 

 

SearchItStructure 検索ダイアログが表示されます： 

 

2  「類似検索」のラジオボタンをクリッ

クしてください。スコアリング方法は

デフォルトの Tanimoto を使用しま

す。 

検索モードには Tanimotoが選択されています： 

 

3  「Search」をクリックします。 検索構造と類似した構造が MineIt アプリケーションに表示されます： 
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このレッスンで使用されるトレーニングファイルは、以

下の場所に保存されています 

C:\Users\Public\Documents\Wiley\KnowItAll\Samples\IR 

フォルダに移動します。 

• Acetonitrile.jdx 

KnowItAll 使用アプリケーション 

• SearchIt™  

• MineIt™ 
 

検索 
全ての化合物と純粋な化合物のデータベース選択 

 
目的 
 

この演習では、全ての化合物と純粋な化合物のデータベース選択の使用方法を説明します。 

  

目標 

 

この演習では、以下の内容を学ぶことができます: 

➢ 全ての化合物と純粋な化合物のデータベース選択を使用する方法 

➢ 検索結果の解釈方法 

 

背景 

 

全ての化合物と純粋な化合物のデータベース選択は、構造、名前、InChI、CAS登録番号、

または同義語によってデータを関連付けています。 
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全ての化合物の検索を設定して実行 

 アクション 結果 

1  以下の手順を実行してください： 

• もし SearchIt アプリケーションが開いていない場合は、

データツールボックスに移動し、そのアイコンをクリッ

クします。 

 

• もし SearchIt アプリケーションが既に開いている場合

は、現在の検索を終了するために「SearchIt Close

（SearchIt の終了）」ボタン をクリックしてください。 

SearchIt アプリケーションの「ユーザー選択」タブが表示され最後に使用したデータベー

スが「Selected for Searching（検索対象として選択された）」リストに表示されます： 

 

2  「検索カテゴリー」の下にある「スペクトル」をクリックし

ます。C:\Users\Public\Public 

Documents\Wiley\KnowItAll\ Samples\IR に移動し、

acetonitrile.jdx を選択します。 

アセトニトリルのスペクトルが表示されます: 

 

3  「検索データベース」の下にある「全ての化合物」オプショ

ンを選択します。 

「全ての化合物」の検索オプションが選択されます s。 

 



  

108658-2REV20230914© 2024 年ジョン・ワイリー・アンド・サンズ社による著作権。全著作権保有。  

KnowItAllトレーニング   IRと Ramanの検索- 61 

 アクション 結果 

4  「Search」をクリックします。 検索が実行され、結果が MineIt アプリケーションに表示されます： 

 

ユーザー選択データベース検索と比較すると、ヒットに関連する追加情報が表示されま

す： 

• 左上のペインには複製が表示されますが、この検索には参加せず、それらを操作

しても HQI（ヒット品質指数）の値は変わりません。太字の IDはヒットスペクト

ルを示しています。 

• ヒットした化合物に関する他のスペクトル情報は、スペクトルペインの下にある

タブで表示されます。 

5  ヒント: • ユーザー選択（User-Select）：ユーザーが検索するデータベースを選択します。

ここでは、ユーザーデータベースを検索に含めることができます。 

• 全ての化合物：全てのライセンスされた参考データベースが含まれています。レ

コードは構造、名前、InChI、CAS登録番号、または類義語によって関連付けられ

ています。 

• 純粋な化合物：商業的な化合物を除いた化合物が含まれています。  
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このレッスンで使用されるトレーニングファイルは、以

下の場所に保存されています 

「C:\Users\Public\Documents\Wiley\KnowItAll\Samples\

Simultaneous Multi-Technique Searching」フォルダー 

• Unknown D IR.jdx  

• Unknown D Raman.jdx  

KnowItAll 使用アプリケーション 

• SearchIt™  

• MineIt™ 
 

検索   

マルチテクニックスペクトル検索の方法 

 
目的 
 

この演習では、KnowItAll 情報システムを使用してマルチテクニックスペクトル検索を行う方法を示します。  

 

目標 

 

この演習では、以下の内容を学ぶことができます: 

➢ マルチテクニックスペクトル検索の設定方法 

➢ マルチテクニック検索の結果を分析する方法 

 

背景 

 

マルチテクニックスペクトル検索は、複数の分析技術に基づいた化学的な類似性を最適化し、不

明な化合物に関する化学的な知識を最大限に引き出すことができます。 
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「ユーザー選択検索データベース」オプションを使用して、マルチテクニックスペクトル検索を設定して実行  

 アクション 結果 

1  以下の手順を実行してください： 

• もし SearchIt アプリケーションが開いていない場

合は、データツールボックスに移動し、そのアイコ

ンをクリックします。 

 

• もし SearchIt アプリケーションが既に開いている

場合は、現在の検索を終了するために「SearchIt 

Close（SearchIt の終了）」ボタン をクリックし

てください。 

SearchIt アプリケーションの「ユーザー選択」タブが表示され、最後に使用したデータベースが

「Selected for Searching（検索対象として選択された）」リストに表示されます： 

   

2  検索データベースオプションの中から「ユーザー選

択」を選択してください。もし既に検索用に選択され

ているデータベースがあれば、選択をクリアするため

に「すべて削除」をクリックして選択を解除してくだ

さい。 

「Selected for Searching（検索対象として選択された）」のデータベースセクションがクリアさ

れます： 

 

3  「スペクトル技術に制限」タブを選んで、IR を選択し

てから「すべて追加」をクリックしてください。次に

Raman を選択してからも同様に「すべて追加」をクリ

ックしてください。 

利用可能なすべての IRおよび Ramanのデータベースが「Selected for Searching（検索対象とし

て選択された）」ウィンドウに追加されます。 
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 アクション 結果 

4  「検索カテゴリー」の下にある「スペクトル」をクリ

ックします。 

「C:\Users\Public\Public 

Documents\Wiley\KnowItAll\Samples\Simultaneous 

Multi-Technique Searching」に移動してください。 

「Unknown D IR.jdx」を開いてください。 

IRスペクトルが「SearchIt スペクトル」ウィンドウに表示されます： 

 

5  さらにスペクトルを追加するために、「検索カテゴリ

ー」の下にある「スペクトル」をクリックしてくださ

い： 

「C:\Users\Public\Public 

Documents\Wiley\KnowItAll\Samples\Simultaneous 

Multi-Technique Searching」フォルダから、Unknown 

D Raman.jdx を選択してください。 

Ramanスペクトルが検索に追加されます。 
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 アクション 結果 

6  「Search」をクリックします。 検索結果は MineIt アプリケーションで表示されます：  

 

マルチテクニック検索のため、データベースペインのプロットタブには、2つのスペクトル技術の HQI値を表す

散布図が自動的に表示されます。右上の最も高い HQI値を持つ点が選択されます。プロット内の点をクリックし

て異なる検索結果を表示したり、テーブルタブをクリックして表形式の結果を表示したりすることができます。 
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「全ての化合物検索データベース」オプションを使用して、マルチテクニックのスペクトル検索を設定 

 アクション 結果 

1  以下の手順を実行してください： 

• もし SearchIt アプリケーションが開いていな

い場合は、データツールボックスに移動し、そ

のアイコンをクリックします。 

 

• もし SearchIt アプリケーションが既に開いて

いる場合は、現在の検索を終了するために

「SearchIt Close（SearchIt の終了）」ボタン

をクリックしてください。 

SearchIt アプリケーションの「ユーザー選択」タブが表示され、最後に使用したデータベースが

「Selected for Searching（検索対象として選択された）」リストに表示されます：  

   

2  「検索カテゴリー」の下にある「スペクトル」を

クリックします。「C:\Users\Public\Public 

Documents\Wiley\KnowItAll\Samples\Simultaneous 

Multi-Technique Searching」に移動し、Unknown 

D IR.jdx を選択してください。 

スペクトルが SearchIt アプリケーションに表示されます。 
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 アクション 結果 

3  さらにスペクトルを追加するために、「検索カテ

ゴリー」の下にある「スペクトル」をクリックし

てください： 

「C:\Users\Public\Public 

Documents\Wiley\KnowItAll\Samples\Simultaneous 

Multi-Technique Searching」フォルダから、

Unknown D Raman.jdx を選択してください。 

Ramanスペクトルが検索に追加されます。 

 

4  「検索データベース」オプションの中で「全ての

化合物」を選択してください。 

「検索データベース」では、「全ての化合物」検索が選択された状態になります。 
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 アクション 結果 

5  「Search」をクリックします。  検索結果は MineIt アプリケーションで表示されます：  

 

マルチテクニックの検索ですので、データベースペインのプロットタブでは、2つのスペクトル技術の HQI値を

表す散布図が自動的に表示されます。最も HQI値が高い点が右上に選択されます。  
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 アクション 結果 

6  結果の例を見てみましょう。まず、ユ

ーザー選択データベース検索と全ての

化合物データベース検索の散布図を比

較します。 

 

 
 
 

ユーザー選択データベース検索： 

 

全ての化合物データベース検索 

 

丸で囲まれた領域やその内部にある点の周辺に、より多くの点が存在しています。 
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 アクション 結果 

7  ステップ 5の検索結果を使用して、丸

で囲まれた点を詳しく調べましょう。 

これらの 2つのレコードは、IRスペクトルと Ramanスペクトルの記録が、構造ではなくレコード内の他の特徴

（名前、InChI、CAS登録番号、または類義語）によって関連付けられている立体異性体です。 

(S)イソマー： 

 

(R)イソマー： 

 

 


